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Кван то во-ме ханічне досліджен ня кон фор маційних
мож ли вос тей мо ле ку ли 5'-дез окси гу аніло вої кис ло ти
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 Мета. Пов ний кон фор маційний аналіз ізоль о ва ної мо ле ку ли 5'-дез окси гу аніло вої кис ло ти (дГК). Ме то -
ди. Кон фор мацію мо ле ку ли опи су ва ли за до по мо гою торсійних кутів  b = РО5'С5'С4', g = О5'С5'С4'С3', e =
= С4'С3'O3'HO3',  c = О4'С1'N9C4, a' = C5'O5'POP, z1 = O5'POP1HP1, z2 = O5'POP2HP2, кута P та амплітуди nmax
псев до о бер тан ня фу ра ноз но го кільця. Стар тові ге о метрії бу ду ва ли, ви хо дя чи з от ри ма них раніше пов-
них кон фор маційних сімейств мо ле кул 2'-дез окси гу а но зи ну, ме тил дигідро фос фа ту та 1,2-ди де зок си ри -
бо фу ра но зи-5-фос фа ту. Оптимізацію ге о метрії ви ко ну ва ли на рівні теорії DFT B3LYP/6-31G(d,p), а
роз ра ху нок елек трон них енергій – MP2/6-311++G(d,p). Ре зуль та ти. Ви яв ле но 745 кон фор мерів ізоль о -
ва ної мо ле ку ли дГК з віднос ни ми енергіями Гіббса за нор маль них умов в меж ах 0 1¸6,4 ккал/моль. Оха рак -
те ри зо вано кон фор маційну мінливість дов жин хімічних зв’язків, ва лен тних кутів та ендо- і ек зо цик-
лічних торсійних кутів нук ле о тид ної осно ви. Вис нов ки. Вста нов ле но, що енер ге тич но на й вигідніший
кон фор мер має syn-орієнтацію осно ви та C1'exo-кон фор мацію фу ра ноз но го кільця. Се ред знай де них
конфор мерів струк ту ра 13 подібна до нук ле о тидів ДНК у її AI-, AII-, BI-, ZI- чи ZII-фор мах, при чо му най- 
мен шу енергію Гіббса (DG = 9,1 ккал/моль) се ред цих кон фор мерів має BI-ДНК-подібний. Про де монст-
ро ва но роль внутрішньо мо ле ку ляр них H-зв’язків у підтри манні про сто ро вої струк ту ри кон фор мерів.
Клю чові сло ва: 5'-дез окси гу анілова кис ло та, кон фор маційний аналіз, ДНК, роз ра хун ки ab initio.
Вступ. Мо ле ку ла 5'-дез окси гу аніло вої кис ло ти (дГК,
рис. 1) є еле мен тар ною струк тур ною лан кою ДНК,
зок ре ма квад руп лек сних [1], та дез окси гу а но зин -
три фос фа ту (dGTP), який ви ко рис то вується ДНК-
поліме ра зою (EC 2.7.7.7) при біосин тезі ДНК у про-
цесії реплікації. Біологічна ак тивність дГК про яв -
ляється в інгібу ванні рос ту Lactobacillus bulgaricus
[2] та зв’я зу ванні дГК з ба га то функціональ ним фер-
мен том нук ле о зид ди фос фат кіна зою (EC 2.7.4.6) [3].
У по пе редніх ек спе ри мен таль них [4–6] і те о ре -
тич них [7, 8] ро бо тах дослідже но ли ше по оди нокі
кон фор ме ри мо ле ку ли дГК. Однак відо мо [9, 10], що 
2'-дез окси ри бо нук ле о ти ди ха рак те ри зу ють ся знач -
ною кон фор маційною ємністю і мо жуть на бу ва ти
со тні різних кон фор мацій.  
Ме тою цієї ро бо ти є по вний кон фор маційний
аналіз ізоль о ва ної мо ле ку ли дГК. Вирішен ня такої
за дачі доз во лить виз на чи ти енер ге тич но на й вигід-
нішу кон фор мацію дГК, надійні дані про струк ту ру 
якої в літе ра турі відсутні. Досліджен ня ізоль о ва ної
мо ле ку ли дГК не обхідне та кож для вив чен ня впли -
ву ото чен ня на її струк ту ру (вирішен ня за дач гідра -
тації [11], взаємодії ДНК з білка ми [12] то що).
Ма теріали і ме то ди. Кон фор мацію мо ле ку ли
дГК опи су ва ли за до по мо гою торсійних кутів b =
= РО5'С5'С4', g = О5'С5'С4'С3', e = С4'С3'O3'HO3', c  =
О4'С1'N9C4, a' = C5'O5'POP, z1 = O5'POP1HP1, z2 =
= O5'POP2HP2, ку та P і ампліту ди nmax псев до о бер тан -
ня фу ра ноз но го кільця [13]. Для атомів кис ню фос -
фат ної гру пи ви ко рис та но такі по зна чен ня [14]: не
з’єдна ний з ато мом вод ню – OP, а два інших – OP1 і
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OP2, як що ди ви ти ся уздовж зв’яз ку О5'Р і ру ха ти ся
від ОР за го дин ни ко вою стрілкою.
По шук по вно го сіме йства кон фор мерів мо ле ку -
ли дГК про во ди ли ана логічно до [14]: 970 стар то -
вих струк тур ство ри ли, поєднав ши усі мож ливі кон-
фор мації мо ле кул 2'-дез окси гу а но зи ну [15] (97 кон- 
фор мерів) та ме тил дигідро фос фа ту [16] (10 кон-
фор мерів), та ще 944, приєднав ши до кож но го з 472
кон фор мерів мо ле ку ли 1,2-ди де зок си ри бо фу ра но -
зи-5-фос фа ту [17] нук ле о тид ну осно ву (гу анін) у
syn- (c = 65°) та anti- (c = –144°) по ло жен нях. Ге о -
метрії цих струк тур оптимізу ва ли на рівні те орії
DFT B3LYP/6-31G(d,p) із сіткою інтег ру ван ня
підви ще ної точ ності (опція int = ultrafine) у па кеті
Gaussian 03 [18]. 
На цьо му ж рівні те орії у гар монійно му на бли -
женні роз ра ху ва ли ко ли вальні спек три оптимізо ва -
них струк тур і ви лу чи ли з под аль шо го роз гля ду не -
стійкі кон фор ме ри (ко ли вальні спек три яких мі-
стять уявні час то ти). З тих пар кон фор мерів, у яких
ку ти a', b, g, e, c, z1, z2 і Р відрізня ють ся не більше,
ніж на 5°, а nmax – не більше, ніж на 2°, за ли ши ли по
од но му унікаль но му [14]. У ре зуль таті кількість
стійких унікаль них кон фор мерів мо ле ку ли дГК скла -
ла 772.
Для підви щен ня точ ності роз ра хун ку ко ли валь -
них внесків (див. http://gaussian.com/g_whitepap/vib.
htm) до енергії Гіббса кон фор мерів  їхні ге о метрії до -
дат ко во оптимізу ва ли на рівні те орії DFT B3LYP/6-
31 G(d,p) з ви ко рис тан ням жо рстких умов збіжності
(опції int = ultrafine та opt = tight) [16] і об чис люв али
коливальні спек три на цьо му ж рівні те орії.
Та ким чи ном от ри ма но сіме йство з 745 унікаль -
них стійких кон фор мерів мо ле ку ли дГК, яке в рам-
ках да ної ро бо ти мож на вва жа ти по вним. Елек трон-
ні енергії оптимізо ва них струк тур роз раховано на
рівні те орії MP2/6-311++G(d,p).
Для ви яв лен ня в от ри ма них кон фор ме рах внут-
рішньо мо ле ку ляр них вод не вих (H-) зв’язків та ін-
ших не ко ва лен тних взаємодій за сто со ва но QTAIM-
аналіз то по логії про сто ро во го роз поділу гус ти ни
елек трон но го за ря ду [19], імпле мен то ва ний у про -
грам но му па кеті AimAll (Version 08.11.29, 2008,
aim.tkgristmill.com). При цьо му ви ко рис та но роз -
поділ гус ти ни елек трон но го за ря ду, от ри ма ний на
то му ж рівні те орії, на яко му оптимізо ва но ге о мет-
рію, а на явність лінії зв’яз ку, що містить кри тич ну
точ ку ти пу (3,–1) і з’єднує два ато ми [19], при й ня то 
як не обхідну і дос тат ню умо ву існу ван ня зв’яз ку
між цією па рою атомів.
Енергію ЕНВ кла сич них H-зв’язків XH× × ×Y (X =
= O, N) оціню ва ли, ви хо дя чи із зсу ву Dn = nfree – nbond
час то ти n ва лен тно го ко ли ван ня гру пи XH за фор -
му лою Йо ган се на [20]:
E HB [ ] ) ,/ккал /моль] = 0,33 ( [см 1× --Dn 40 1 2       (1)
ви ко рис то ву ю чи для час тот мас штаб ний множ ник
0,961.
Для інших не ко ва лен тних зв’язків (зок ре ма,
ван-дер-ва аль со вих кон тактів та не кла сич них H-
зв’язків) ЕНВ виз на ча ли за ко ре ляційною за лежні-
стю Еспіно зи-Молінса-Ле ком те (ЕМЛ) [21]:
                                   E VHB = - ×1
2
cp ,                                       (2)
де Vcp (Vcp < 0) – об’ємна гус ти на віріалу у кри тичній 
точці типу (3,–1) [19] на відповідній лінії зв’яз ку.
Ре зуль та ти і об го во рен ня. У табл. 1 на ве де но
зна чен ня кон фор маційних па ра метрів, відносні
елек тронні енергії (DЕ) та енергії Гіббса (DG) виб -
ра них кон фор мерів (cтрук турні та енер ге тичні па -
ра мет ри усіх 745 от ри ма них кон фор мерів пред -
став ле но у таб лиці S1 до дат ко во го ма теріалу до
статті, який дос туп ний в елек трон но му виг ляді на
сайті жур на лу) мо ле ку ли дГК, зок ре ма, з мінімаль -
ною (1) i мак си маль ною (745, DG = 16,4 ккал/моль) 
DG за нор маль них умов (T = 298,15 K, p = 1 атм).
Близь кою до мінімаль ної є енергія Гіббса кон фор -
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Рис. 1. Струк ту ра мо ле ку ли 5'-дез окси гу аніло вої кис ло ти, по зна -
чен ня її атомів і кон фор маційних па ра метрів
ме ра 2 (G2 – G1 ~ kBT, де kB – ста ла Бо льцма на), при -
чо му ге о метрії кон фор мерів 1 і 2 відрізня ють ся ли -
ше зна чен ня ми ку та e, у чо му влас ти вості дГК по-
дібні до 2'-дез окси гу а но зи ну [15] і відмінні від ін-
ших 2'-дез окси ри бо нук ле о тидів [9, 10, 14]. Струк ту -
ри кон фор мерів 1 і 2 (рис. 2) стабілізо вані H-зв’яз -
ка ми OP1H× × ×N3, N2H22× × ×OP, C2'H2'2× × ×N3 та містять ван-
дер-ва аль со вий кон такт OP1× × ×O4'. Перші два з цих H-
зв’язків є особ ли во силь ни ми: їхні енергії, виз на чені 
за (1), дорівню ють 8,6¸8,8 і 6,4 ккал/моль від-
повідно. Зв’яз ки С2'Н2'2× × ×Н3 та ОР1× × ×О4' помітно слаб- 
ші: їхні енергії, за (2), ста нов лять у кон фор мерів 1 і
2 1,6¸1,7 ккал/моль.
Нас туп ний кон фор мер 3 відок рем ле ний від кон-
фор мерів 1 і 2 енер ге тич ною «щіли ною» у 1,7 ккал/
моль. Зав дя ки цьо му су мар на ймовірність ви яв лен -
ня у га зовій фазі (так зва на за се леність) кон фор ме-
рів 1 і 2 за нор маль них умов дорівнює 93 %, а кон-
фор мерів 1–20 – по над 99 %.
Роз поділ зна чень кон фор маційних па ра метрів
усіх 745 от ри ма них кон фор мерів мо ле ку ли дГК
пред став ле но на рис. 3, а, за до по мо гою так зва них
кон фор маційних кілець, кож на радіаль на лінія на
яких відповідає зна чен ню то го чи іншо го кон фор -
маційно го па ра мет ра в од но му кон фор мері.
У роз поділі зна чень ку та c  мож на виділи ти три
об ласті: 65о ± 20о (syn), –120о ± 30о (anti) та 180о ± 10о
(trans), до яких по трап ля ють 331, 255 і 65 кон фор -
мерів відповідно (за га лом 87 % від чи сель ності сі-
ме йства); 5 кон фор мерів ма ють «не ти пові» зна чен -
ня c: 43 (–2,7о), 62 (116,5о), 98 (136,7о), 181 (1,7о) і 351
(90,1о).
S-кон фор мацію фу ра ноз но го кільця (P Î {180о ± 
± 45о}) ма ють 319 кон фор мерів, з яких кла сич ну C2'
endo (P Î {162о ± 18о}) – 184, а N-кон фор мацію – (P Î
Î {0о ± 45о}) – 337, з яких кла сич ну C3'endo (P Î {18
о ±
± 18о}) – 188. У 11 кон фор мерів кут псев до о бер тан -
ня P ле жить у W-об ласті (P Î {270о ± 45о}), при чо му
у її піддіапа зон 270о ± 35о він не по трап ляє у жод но -
го кон фор ме ра. На відміну від мо ле ку ли 2'-дез окси-
гу а но зи ну, у якій кут Р зна хо дить ся в Е-об ласті (P Î 
Î {90о ± 45о}) у єди но го кон фор ме ра (95 [15]), у мо -
ле кулі дГК до цієї об ласті на ле жать 78 кон фор мерів.
Ампліту да nmax псев до о бер тан ня фу ра ноз но го
кільця мо ле ку ли дГК у 730 кон фор мерів ле жить у до-
сить вузь ких меж ах 36о ± 10о, тоді як у трьох кон фор -
мерів (192 – див. рис. 2, 214 та 311) во на не пе ре ви -
щує 17° і суп ро вод жується syn-орієнтацією нук лео-
тид ної осно ви (c » 70°). Ге о метрії цих трьох кон фор -
мерів відрізня ють ся ли ше ку та ми z1 і z2, а їхні струк -
ту ри стабілізо вані H-зв’яз ка ми O3'HLOP, C5'HLN3 і
C3'HLN3 з енергіями відповідно 6,6; 1,8¸2,0 i 1,3¸
 ¸1,4 ккал/моль, виз на че ни ми за (2).
Відзна чи мо, що пласкі кон фор мації фу ра ноз но -
го кільця відсутні як у 2'-дез окси гу а но зині [15], так
і в мо дель но му цук ро во-фос фат но му за лиш ку – 1,
2-ди де зок си ри бо фуранози-5-фос фаті [17].
Сво го на йбільшо го зна чен ня (45,5о) nmax до ся гає
у кон фор мері 356 (табл. 1).
Зна чен ня кутів g та e у по над 96 % кон фор мерів
ле жать у кла сич них сек то рах g+ = ({+60о ± 30о}(g: у
211 кон фор мерів, e: у 256), g– = {–60о ± 30о} (g: у 234, 
e: у 235) i t = {180о ± 30о} (g: у 286, e: у 225).
У роз поділах кутів z1 та z2 мож на виділи ти по од -
но му сек то ру (60о ± 30о i –60о ± 30о відповідно) та од-
ній май же не пе рервній об ласті (–90о ± 90о і 90о ± 90о
відповідно), в меж ах яких зна чен ня цих кутів ле -
жать у 94 % кон фор мерів. Відзна чи мо кон фор мер
614, у яко му кут z2 на бу ває «не ти по во го» зна чен ня
(–131о) внаслідок то го, що гру па OP2HP2 вис ту пає ак -
цеп то ром про то на у H-зв’яз ку N2H22LOP2.
На відміну від реш ти кутів, у роз поділах кутів a'
та b чітка сек тор на струк ту ра відсут ня, за ви нят ком
«згу щен ня» по бли зу 180о у роз поділі ку та a' та
«про га ли ни» [–35о…39о] у роз поділі ку та b.
До пов ни ти уяв лен ня про роз поділ зна чень кон -
фор маційних па ра метрів в усіх от ри ма них кон фор -
ме рах мо ле ку ли дГК доз во ля ють діаг ра ми, на ве дені
на рис. 3, б. Кож на та ка діаг ра ма – це зоб ра же ний у
по ляр них ко ор ди на тах графік функції r = nx (j), зна -
чен ня якої дорівнює кількості кон фор мерів nx, у
яких ве ли чи на кон фор маційної змінної x (x = a', b, g, 
e, c, z1,  z2 чи P) ле жить у меж ах |x – j | £ 2°.
Так, не зва жа ю чи на відсутність ви ра же ної сек -
тор ної струк ту ри у роз поділі ку та a' (рис. 3, а), гус -
ти на na' (j) (див. рис. 3, б) має три мак си му ми, які
відповіда ють се ре ди нам кла сич них сек торів g+, g–
та t. Такі ж три мак си му ми ха рак терні і для гус тин
роз поділів кутів g та e. На діаг рамі гус ти ни роз -
поділу зна чень ку та c  (рис. 3, б) мож на виділи ти
два мак си му ми (68о і –125о), які відповіда ють се ре -
ди нам syn- і anti-об лас тей.
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КВАН ТО ВО-МЕ ХАНІЧНЕ ДОСЛІДЖЕН НЯ КОН ФОР МАЦІЙНИХ МОЖ ЛИ ВОС ТЕЙ 5'-дГК
Ста тис тичні влас ти вості і конфор маційна мін- 
ливість. Про ве де ний за ме то ди кою [22] аналіз ви я -
вив не значні ко ре ляції між зна чен ня ми торсійних
кутів у мно жині одер жа них кон фор мерів дГК. А са -
ме – ко ефіцієнти лінійної ко ре ляції r ви я ви ли ся
більши ми за 0,2 ли ше для пар кутів r (z1, z2 ) = 0,36,
r (P, nmax) = 0,33, r (a', z2) = 0,26 та r (c , nmax) = 0,21.
Ха рак те рис ти кою струк тур ної мінли вості мо -
ле ку ли дГК є відхи лен ня від се редніх зна чень її
«тон ких» струк тур них па ра метрів у різних кон фор -
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№ 
конформера
Кон фор маційні па ра мет ри, град Енергія, ккал/моль
a ' b g e z1 z2 c Р nmax DE DG
1 –174,9 116,5 46,6 –176,2 –67,1 108,6 64,0 136,5 40,8 0,00 0,00
2 –175,4 117,7 45,7 –70,7 –67,2 110,1 65,2 139,1 40,6 0,82 0,65
3 –174,5 115,6 46,5 61,2 –67,3 107,4 63,2 131,1 38,6 2,63 2,31
14 62,2 127,8 46,5 –69,4 –103,2 –45,8 66,1 140,0 41,1 3,59 3,37
62 76,7 –115,6 66,0 62,4 –102,3 153,8 116,5 332,1 36,6 5,88 6,47
185 43,4 158,3 45,8 176,8 –105,1 166,0 –132,9 157,8 36,1 12,83 9,14
189 62,8 –166,6 53,8 177,4 –117,7 158,2 –121,2 162,7 34,4 13,41 9,22
192 73,9 –60,2 –52,3 –56,1 –123,2 152,2 71,1 343,1 15,2 11,55 9,27
214 70,6 –57,2 –53,5 –58,0 43,8 150,0 74,4 334,1 15,4 11,45 9,57
279 –179,7 162,0 51,6 –162,8 –96,9 171,5 –135,2 20,1 32,9 14,67 10,45
284 166,8 157,9 44,5 176,3 –164,7 108,5 –134,5 160,8 35,4 13,96 10,50
311 70,4 –60,1 –52,2 –54,5 –138,7 –61,1 71,7 340,8 15,2 12,92 10,79
327 15,4 –153,4 154,6 43,4 –86,6 –179,2 –83,0 211,0 38,7 11,49 10,96
356 –139,3 –78,2 –174,9 –165,0 63,7 –86,0 –50,2 99,7 45,5 11,19 11,27
363 176,6 –179,9 52,1 –167,4 –160,7 105,2 –144,8 18,9 34,4 15,66 11,32
413 –56,4 –179,5 –171,4 –166,5 –152,7 –41,4 65,0 26,5 29,7 16,32 11,74
432 –45,5 177,9 –169,4 –166,4 –160,9 96,3 64,0 26,3 29,9 16,58 11,94
444 –53,8 173,8 –171,2 –79,5 –153,6 –42,7 66,6 28,1 29,5 16,76 12,05
453 –58,1 –150,4 –176,2 –169,5 –153,6 108,5 174,7 347,4 34,2 15,32 12,11
456 –62,1 –149,5 –176,8 –169,1 –149,0 –42,3 176,5 349,8 34,3 15,11 12,14
462 –45,4 168,3 –169,9 –80,0 –162,3 95,9 66,9 30,7 30,6 17,18 12,22
523 –178,2 177,9 –169,7 –168,3 –102,1 158,3 65,9 31,5 31,6 17,60 12,67
597 –179,1 178,2 –170,4 –83,1 –105,0 156,2 68,6 34,4 32,3 18,36 13,25
614 –40,3 168,6 40,7 61,0 –125,5 –131,2 66,7 150,0 37,3 16,37 13,35
745 71,2 –54,0 –156,6 61,5 –131,3 –66,8 –121,6 45,9 39,3 21,22 16,42
П р и м і т к а. DЕ (елек тронні енергії) та DG (енергії Гіббса)  відра хо вано від відповідних енергій кон фор ме ра 1: DЕi = ЕiMP2 – Е1MP2,  DGi =
= Gi – G1 (i – но мер кон фор ме ра). ЕiMP2 об чис ле но ме то дом MP2/6-311++G(d,p) за ге о метріями, зоп тимізо ва ни ми на рівні теорії DFT
B3LYP/6-31G(d,p), а Gi – як Gi = GiDFT – EiDFT + ЕiMP2, де вне сок GiDFT – EiDFT транс ляційних, об ер таль них і ко ли валь них сту пенів вільності
мо ле ку ли роз ра хо ва но на тому ж рівні теорії, що й оптимізували ге о метрію; підкрес ле но «не ти пові» та/або екстре мальні зна чен ня кутів.
Таб ли ця 1
Струк турні та енер ге тичні па ра мет ри виб ра них кон фор мерів мо ле ку ли 5'-дез окси гу аніло вої кис ло ти (роз ра ху нок на рівні теорії
MP2/6-311++G(d,p)//DFT B3LYP/6-31G(d,p))
ме рах. До цих змінних на ле жать ен до- та ек зо цик-
лічні торсійні ку ти нук ле о тид ної осно ви, ве ли чи ни
ва лен тних кутів та дов жин хімічних зв’язків.
У табл. 2 на ве де но се ред ньок вад ра тичні 
s l k kl l= -( )
2   (k – но мер кон фор ме ра) та най-
більші D max max= -k kl l  відхи лен ня від се редніх
зна чень l  для тих хімічних зв’язків, у яких 
s l l > 0 005, .  Із вось ми та ких зв’язків шість на ле жать 
до цук ро во-фос фат но го осто ва мо ле ку ли (пе ре важ -
но до фос фат ної гру пи). Помітна мінливість зв’яз ку
N2C2 гу аніну об умов ле на учас тю аміног ру пи
N2H21H22 у H-зв’яз ках із фос фат ною гру пою. Всьо го 
ви яв ле но 223 та ких зв’яз ки в 205 кон фор ме рах: 44 – 
ти пу OHLN  і 179 – ти пу NHLO. Для порівнян ня
за зна чи мо, що в 745 кон фор ме рах дГК знай де но
1810 H-зв’язків різних типів, при чо му в 11 кон фор-
ме рах зафіксо ва но по шість не ко ва лен тних зв’язків.
Се редні за всіма кон фор ме ра ми зна чен ня q
-
 та най- 
більші Dmax і се ред ньок вад ра тичні dq  відхи лен ня від
них для циклічних змінних (ва лен тних і торсійних
кутів) роз ра хо ва но за ме то ди кою, опи са ною в [10].
Одер жані зна чен ня  dq для всіх ва лен тних кутів
ви я ви ли ся мен ши ми за 3о (на йбільшим dq є у ку та
С2'С3'О3': dq = 2,9
о). Мак си маль не ж відхи лен ня (Dmax =
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Рис. 2. Струк ту ра виб ра них кон -
фор мерів мо ле ку ли 5'-дез окси гуа-
ніло вої кис ло ти: енер ге тич но най-
вигідніших (1, 2), A- (279) B- (185)
i Z- (444) ДНК-подібних та кон -
фор ме ра із плак сим фу ра ноз ним
кільцем (192). Внутрішньо мо ле ку -
лярні не ко ва лентні зв’яз ки по зна -
чено пун кти ром
= 9,8о) від се ред ньо го зна чен ня за реєстро ва но для
ку та РОР1НР1.
Се редні за усіма кон фор ме ра ми зна чен ня ен до -
циклічних торсійних кутів гу аніну (табл. 3) близькі
до 0о (нук ле о тид на осно ва є плас кою «в се ред ньо -
му»), але в окре мих кон фор ме рах їхні зна чен ня пе -
ре ви щу ють 15о. Прик ла дом є кон фор мер 62 (табл.
1), у яко му C4C5C6N1 = 17
о че рез де фор мацію нук ле -
о тид ної осно ви, об умов ле ну H-зв’яз ком OP1HP1LO6
з енергією 6,4 ккал/моль, виз на че ною за (1).
Ку ти C6N1C2N3 і C4C5N7C8 шес ти- і п’я тич лен но -
го кілець гу аніну ха рак те ри зу ють ся на й мен ши ми
відхи лен ня ми від своїх се редніх зна чень і є на й -
жорсткіши ми. Від атомів, що утво рю ють ці ку ти,
відра хо ву ва ли ек зо циклічні торсійні ку ти, які опи -
су ють відхи лен ня бічних атом них груп гу аніну від
йо го пло щи ни (табл. 3).
Не спос терігається істот но го ви хо ду з пло щи ни
осно ви атомів H8 і N2 (Dmax < 6
о). За ви нят ком окре -
мих кон фор мерів (на прик лад,  62) атом O6 та кож
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Рис. 3. Роз поділ (а) та гус ти на роз поділу (б) зна чень кон фор маційних па ра метрів в усіх мож ли вих кон фор ме рах мо ле ку ли 5'-дез окси гу -
аніло вої кис ло ти (мак си мальні зна чен ня: nx (j): 44 (a'), 48 (b), 98 (g), 78 (e), 70 (z1), 51 (z2), 132 (c), 54 (P))
ли шається у пло щині осно ви. Атом H1 за знає най-
більшо го відхи лен ня від пло щи ни осно ви (Dmax =
= 8,5о) у кон фор мері 14 (H1N1C6C5 = 174,9
о).
Окре мо відміти мо кон фор мер 327 з на йбіль-
шим відхи лен ня від пло щи ни осно ви (Dmax = 23,2
о)
ато ма C1' цук ро во го за лиш ку (C1'N9C4C5 = 157,1
о),
спри чи не ним H-зв’яз ка ми OP1HP1LN7, C8H8LOP і ди-
вод не вим зв’яз ком C5'H5'1LH8C8 з енергіями, виз на -
че ни ми за (2), 5,4; 2,1 і 0,9 ккал/моль відповідно.
Співмірність се ред ньок вад ра тич них відхи лень
кутів H21N2C2N3 та H22N2C2N1 з відхи лен ня ми їхніх
се редніх зна чень від 180о за свідчує, що за леж но від
кон фор мації не пла нар на аміног ру па гу аніну за знає
інверсії.
ДНК-подібні кон фор мації. Пов не сіме йство кон-
фор мерів мо ле ку ли дГК містить 13 струк тур, близь-
ких до струк ту ри нук ле о тидів ДНК в одній із її
форм: AI, BI, AII [12, 23, 24], ZI або ZII [24]. Так,
струк ту ри кон фор мерів 279 і 363 подібні до AI-
ДНК,  453 і 456 – до AII-ДНК, 185, 189 і 284 – до BI-
ДНК, 444, 462 і 597 – до струк ту ри пу ри но вих нук-
ле о тидів ZI-, а 413, 432 і 523 – ZII-форм ДНК. Енер -
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Показник, C
Зв’я зок
PO5' C1'N9 POP1 OP1HP1 POP2 OP2HP2 N2C2 C5'O5'
álñ 1,612 1,455 1,611 0,973 1,611 0,973 1,374 1,443
dl 0,013 0,012 0,012 0,011 0,011 0,010 0,008 0,008
Dmax 0,037 0,041 0,041 0,058 0,039 0,067 0,029 0,021
Таб ли ця 2
Ха рак те рис ти ки струк тур ної мінли вості дов жин хімічних зв’язків: се редні зна чен ня (álñ ), найбільші (Dmax) та се ред ньок вад ра -
тичні (dl) відхи лен ня від них
По каз ник, град
Атомна гру па/Екзоциклічний кут
N2H21H22 O6 H1 H8 C1'
N2C2N1C6 H21N2C2N3 H22N2C2N1 O6C6N1C2 H1N1C6C5 H8C8N7C5 C1'N9C4C5
q
-
–177,6 155,5 –172,1 179,7 –176,6 –179,5 –179,7
dq 1,4 16,1 8,8 0,8 2,1 1,2 5,8
Dmax 5,2 53,8 45,1 17,2 8,5 3,5 23,2
По каз ник, град
Ендоциклічний кут
N1C2N3C4 C2N3C4C5 N3C4C5C6 C4C5C6N1 C5C6N1C2 C6N1C2N3
q
-
–0,8 1,1 –0,9 0,3 0,0 0,3
dq 1,0 1,4 1,2 0,8 0,8 0,8
Dmax 5,4 8,6 15,0 16,6 12,4 3,9
По каз ник, град
Ендоциклічний кут
N9C4C5N7 C4C5N7C8 C5N7C8N9 N7C8N9C4 C8N9C4C5 N7C5C4N3
q
-
–0,1 0,1 –0,1 0,1 0,0 179,6
dq 0,5 0,3 0,7 0,9 0,8 0,9
Dmax 1,2 1,2 2,2 2,7 1,9 3,5
Таб ли ця 3
Ха рак те рис ти ки струк тур ної мінли вості ендо- та ек зо циклічних торсійних кутів гуаніну: се редні зна чен ня (q
-
), найбільші
(Dmax) та се ред ньок вад ра тичні (dq) відхи лен ня від них
ге тич но на й вигіднішим з ДНК-подібних є BI-ДНК-
подібний кон фор мер 185 (DG = 9,1 ккал/моль, що
знач но ви ще, ніж у мо ле кул 5'-дез окси ци ти ди ло вої
(5,5 ккал/моль [9]), 5'-тиміди ло вої (2,7 ккал/моль [10]) 
та 5'-дез окси а деніло вої (4,7 ккал/моль [14]) кис лот.
Вис нов ки. На рівні те орії MP2/6-311++G(d,p) // 
DFT B3LYP/6-31G(d,p) впер ше про ве де но по вний
кон фор маційний аналіз ізоль о ва ної мо ле ку ли 5'-де- 
зок си гу аніло вої кис ло ти. Ви яв ле но 745 її кон фор -
мерів з віднос ни ми енергіями Гіббса за нор маль них 
умов в меж ах 0¸16,4 ккал/моль. Вста нов ле но, що
енер ге тич но на й вигідніший кон фор мер має syn-орі-
єнтацію нук ле о тид ної осно ви та C1'exo-кон фор ма-
цію фу ра ноз но го кільця, а йо го струк ту ра стабілі-
зо ва на H-зв’яз ка ми OP1HP1LN3, N2H22LOP, C2'H2'2L
N3 i містить ван-дер-ва альсів кон такт OP1L О4'. Се -
ред знай де них кон фор мерів 13 є ДНК-подібни ми
(зок ре ма, струк ту ри двох подібні до AI- і трьох – до 
BI-форм ДНК), із яких на й мен шу енергію Гіббса
(DG = 9,1 ккал/моль) має BI-ДНК-подібний. По ка -
за но, що у 87 % кон фор мерів зна чен ня гліко зид но -
го ку та c ле жать в одній із трьох об лас тей: 65о ± 20о,
–120о ± 30о та 180о ± 10о. Про де мо нстро ва но роль
внутрішньо мо ле ку ляр них H-зв’язків (зок ре ма, між
аміног ру пою гу аніну та фос фат ною гру пою) у фор -
му ванні про сто ро вої струк ту ри кон фор мерів.
На самкіне ць ав то ри вис лов лю ють щи ру вдяч-
ність ди рекції та співробітни кам Інсти ту ту те о ре -
тич ної фізи ки ім. М. М. Бо го лю бо ва НАН Украї ни
за над ан ня про грам но го за без пе чен ня і об чис лю -
валь них ре сурсів для про ве ден ня роз ра хунків.
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Summary
Aim. Exhaustive conformational analysis of the isolated 5'-deoxygua-
nylic acid (dGA) molecule. Methods. Torsion angles b = РО5'С5'С4',
g = О5'С5'С4'С3', e = С4'С3'O3'HO3', c = О4'С1'N9C4, a' = C5'O5'POP, z1 =
= O5'POP1HP1, z2 = O5'POP2HP2 as well as sugar pseudorotation phase  
and amplitude  have been used to identify the molecule  conformation.
Initial geometries were built using full sets of conformers of the 2'-de-
oxyguanosine, methyl dihydrogen phosphate and 1,2-dideoxyribofu-
ranose-5-phosphate molecules obtained previously. Geometry optimi-
zation has been carried out at the DFT B3LYP/6-31G(d,p) theory level
while the MP2/6-311++G(d,p) theory level has been used to calculate
electronic energies of optimized structures. Results. As many as 745 dif- 
ferent conformations of dGA molecule have been revealed with relati-
ve Gibbs free energies under standard conditions within 0 1¸6,4 kcal/
mole. Conformational variability of chemical bond lengths, valence an- 
gles and endo- and exocyclic torsion angles of guanine has been cha-
racterized. Conclusions. It has been found that the energetically most
favorable structure has syn orientation of nitrogenous base and C1'exo
sugar puckering. 13 conformers of isolated dGA have been shown to
be similar to the structure of nucleotides in AI-, AII-, BI-, ZI- or ZII-
forms of DNA. Among them the BI-DNA-like one has the lowest Gibbs
free energy (9,1 kcal/mole). The role of intramolecular hydrogen
bonds in stabilizing dGA conformer structures has been demonstrated.
Keywords: 5'-deoxyguanylic acid, conformational analysis,
DNA, ab initio calculations.
Т. Ю. Ни ко ла ен ко, Л. А. Бу ла вин, Д. Н. Го во рун
Кван то во-ме ха ни чес кое ис сле до ва ние кон фор ма ци он ных 
воз мож нос тей мо ле ку лы 5'-дез окси гу а ни ло вой кис ло ты
Ре зю ме
Цель. Пол ный кон фор ма ци он ный ана лиз изо ли ро ван ной мо ле ку лы 
5'-дез окси гу а ни ло вой кис ло ты (дГК). Ме то ды. Кон фор ма цию мо-
ле ку лы опи сы ва ли при по мо щи тор си он ных углов b = РО5'С5'С4', g =
= О5'С5'С4'С3', e = С4'С3'O3'HO3' , c = О4'С1'N9C4, a' = C5'O5'POP, z1 =
= O5'POP1HP1, z2 = O5'POP2HP2, угла P и ам пли ту ды nmax псев дов ра -
ще ния фу ра ноз но го коль ца. Стар то вые ге о мет рии со зда ва ли на
осно ве ра нее по лу чен ных се мейств кон фор ме ров мо ле кул 2'-дез -
окси гу а но зи на, ме тил ди гид ро фос фа та и 1,2-ди де зок си ри бо фу -
ра но зы-5-фос фа та. Опти ми за цию ге о мет рии про во ди ли на
уров не те о рии DFT B3LYP/6-31G(d,p), а рас чет элек тро нных
энер гий – MP2/ 6-311++G(d,p). Ре зуль та ты. Вы яв ле ны 745 кон -
фор ме ров изо ли ро ван ной мо ле ку лы дГК с от но си тель ны ми энер -
ги я ми Гиб бса при нор маль ных усло ви ях в пред е лах 0 1¸6,4
ккал/моль. Оха рак те ри зо ва но вли я ние кон фор ма ции мо ле ку лы на
дли ны хи ми чес ких свя зей, ве ли чи ны ва лен тных, а так же эндо- и
эк зо цик ли чес ких тор си он ных углов нук ле о тид ной осно вы. Вы во -
ды. Уста нов ле но, что на и бо лее энер ге ти чес ки вы год ный кон -
фор мер име ет syn-ори ен та цию осно ва ния и C1'exo-кон фор ма цию
фу ра ноз но го коль ца. Сре ди на й ден ных кон фор ме ров струк ту ра
13 по до бна та ко вой нук ле о ти дов ДНК в AI-, AII-, BI-, ZI- или
ZII-фор мах, при чем на и мень шей энер ги ей Гиб бса (DG = 9,1
ккал/моль) сре ди них об ла да ет BI-ДНК-по до бный. Про де мо -
нстри ро ва на роль внут ри мо ле ку ляр ных H-свя зей в ста би ли за ции
про стра нствен ной струк ту ры кон фор ме ров.
Клю че вые сло ва: 5'-дез окси гу а ни ло вая кис ло та, кон фор ма ци -
онный ана лиз, ДНК, рас че ты ab initio.
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